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外に Al、Co、Ni、Cu、 Ca、Sr、Y、Ba、La の場合にラーベス構造が形成すること
を示した。2.2 章では、②の強化方法に利用される長周期積層構造の構造安定性につい
て研究を行った。長周期積層構造は Mg-Y-Zn 系などで形成する特異な結晶構造であり、
HCP 構造に積層欠陥が導入され、その積層欠陥部分に Y や Zn が偏析することで長周
期積層構造が形成する。そこで、その Y や Zn が積層欠陥の形成に関与していると考
え、遷移状態計算手法を用いて長周期積層構造の形成過程のエネルギー変化を求め、Y
や Zn が長周期積層構造の形成メカニズムに与える影響を調査した。これにより、Y が
添加されている場合には積層欠陥が導入されやすいことが明らかになった。この原因と
















果、一般に利用される finite displacement 法より第一原理分子動力学法を援用した手
法の方が先行研究と整合する結果が得られることが明らかとなった。そのため、第一原
理分子動力学法を援用した手法が、SCPH 計算を行うための力の定数の計算手法とし
て適していることが分かった。以上の結果を踏まえて、CsXY3 (X=Pb, Sn, Y=Cl, Br, I)
のフォノン分散と格子熱伝導率を計算すると、室温以上で虚数モードが消失し、構造が
安定となることが明らかとなった。これらの物質の格子熱伝導率は、室温で 1 W/mK 以
下であり、元素置換の効果としては X サイト置換の場合より、B サイト置換の方が格






 4 章では以上の結果をまとめて結言としており、5 章では今後の課題と展望について
述べている。 
 
学 位 論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 以上により、論文審査及び最終試験の結果に基づき、審査委員会において慎重に審査
した結果、本論文が博士（工学）の学位に十分値するものであると判断した。 
